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    The melting in the amorphous carbon is observed by molecular dynamics simulation. Tersoff 
potential which is famous as the intermolecular potential function for a classic, molecular simulation 
between the carbon atoms is used in the present simulation. The melting point in the amorphous carbon is 
assigned by the mean square displacement plot. 
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①二体相関関数 gij(r)は、ある原子種 i に着目した
88 
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ときに、距離 r だけ離れた地点における原子種 j の
単位体積あたりの（原子種 i の原子についての）平
均原子数を、平均密度 Nj/V を単位として表わしてい
る。系に含まれる i番目の原子種の全原子数を Ni 






















 ②また、積算配位数は、ある原子種 i を中心とす
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3.2 シミュレーション条件 アモルファス 
使用ソフト;Materials Explorer 5.0 
 ポテンシャル関数;Tersoff 
 原子数;512 個 
 アンサンブル;NTP 
 総ステップ数;100,0000 steps 
 時間刻み幅;0.05 fs 
 圧力;1 atm  
 温度;300 K から十分な高温度まで 
 密度;2.7455 g/cm3 
 
3.3 シミュレーション条件 ダイアモンド 





 総ステップ数;50,0000 steps 
 時間刻み幅;0.1 fs 
 圧力;1 atm 
 温度;1000 K から十分な高温度まで 
 密度;3.516321 g/cm3 
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ンを始め、アモルファス炭素 1 は、1000 K から 10000 
K まで、1000 K 刻みの温度、アモルファス炭素 2
は、300 K から 6000 K まで 100 K 刻みの温度を計
算し、その時の体積変化、エンタルピー変化の様子
を観察した。またダイアモンドも 1000 K から 10000 
K まで、1000 K 刻みの温度を計算、観察し、アモ




Fig.1 Initial configuration of amorphous carbon 
 
 
Fig.2 Internal energy vs. temperature plot 
 
 
Fig.3 Molar volume vs. temperature plot 
 
 
Fig.2 と Fig.3 より、アモルファス炭素とダイアモ








ンタルピー、体積の数値、傾斜が 7000 K 以後ほぼ同
じであることから、ともに液体になっていると思わ
れる。また体積では分かりにくいが、エンタルピー







散係数と温度の関係を Fig.5 にそれぞれ示した。 
 
 
 Fig.4 Self-diffusion coefficient vs. temperature plot 
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Fig. 6 Mean-square displacement near melting point of 
amorphous carbon  
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Fig.8 Molar enthalpy of diamond vs. temperature plot 
 
 Fig.6 のアモルファス炭素 3300 K では自己拡散係
数が階段状になっており、固体の特徴を示している。
比べ 3400 K では滑らかな線を描いている。ここで
ガラス状態から過冷液体に変化していると思われる。 
Fig.7 からダイアモンド 6220 K と 6230 K で自己拡
散係数も同じような特徴をとらえている。 
 Fig.8 のエンタルピー変化にも 6220 K と6230 K に
大きな変化が見て取れる。これらからダイアモンド
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